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0 Introduction

Dans ce rapport, nous exposons les travaux d’analyse de performance et d’optimisa-
tion réalisés sur le code ComPASS, dans le cadre de la participation de la Maison de la
Simulation au projet CHARMS. Ces travaux ont eu lieu entre janvier et aofit 2018.

L’analyse de performance en HPC consiste & mettre en oeuvre un certain nombre de
connaissances et outils afin d’obtenir une compréhension approfondie du comportement
du code sur une plate-forme de calcul. Elle permet d’identifier, entre autres, les régions
critiques du code, les goulots d’étranglement, et les configurations optimales d’utilisation.
Elle s’inscrit dans un processus itératif qui a pour but I’amélioration générale du code
et I'optimisation de ses performances en termes de temps de calcul et d’utilisation des
ressources.

Les performances d’'un code paralléle comportent plusieurs aspects :

Les performances paralléles englobent la scalabilité en fonction de la taille du pro-
bléme et du nombre de rangs MPI, I’équilibrage de charge entre les rangs MPI, le temps
passé dans les communications.

Les performances au niveau du noeud concernent 1'utilisation des caches et de la
mémoire, les comportements « compute-bound » (limitations par la vitesse de calcul du
CPU) ou « memory-bound » (limitations par la bande passante des accés mémoire) des
différentes parties du calcul, et la bonne exploitation des fonctionnalités qu’offrent les
processeurs en termes de vectorisation et optimisations diverses.

Les performances numériques et algorithmiques On peut également améliorer le
comportement du code indépendamment des considérations d’architecture, en analysant
I’algorithme, son implémentation, son comportement, et en repérant, par exemple, des
calculs redondants ou inutiles.

Les performances des entrées et sorties (E/S) focalisent sur les accés aux disques—
durs.

Apreés une description du code ComPASS, et des cas d’utilisation nous présenterons les
résultats de I'étude de performance. Une attention particuliére est portée & deux aspects :

performances paralléles comment se comporte le code lorsque le nombre d’unités
de calcul augmente;

performances numériques Comment choisir au mieux les paramétres gouvernant la
résolution du probléme discret & chaque pas de temps, en insistant sur le contréle
des processus itératifs.

1 Présentation du code ComPASS

ComPASS [9] 3] simule les transferts de masse et d’énergie souterrains en milieux po-
reux fracturés avec prise en compte des effets thermiques. Il a des applications dans la
modélisation de réservoirs et systémes géothermiques de haute température.

1.1 Le modéle

Le modéle physique et sa réalisation numérique sont décrits en détail dans les réfé-
rences [0, [13]. Ils reposent sur la simulation de I’écoulement multiphasiques compositionnels


http://www.anr-charms.org/page/compass-code

de fluides darcéens non-isothermiques sur un maillage 3D non structuré, dont les éléments
peuvent étre des polyédres quelconques. Le modéle 3D est couplé & un réseau de fractures
discreétes.

Le probléme est discrétisé a ’aide d’une intégration implicite en temps combinée &
un schéma de volumes finis Vertex Approximate Gradient (VAG) [4]. La formulation du
modeéle compositionnel choisie est de type Coats [4]. Elle permet de prendre en compte
I’apparition ou la disparition d’une phase via un changement du systéme d’inconnues au
cours des itérations & partir des considérations thermodynamiques. Le modéle prend en
compte un nombre arbitraire de composants dans chaque phase permettant de modéliser
les écoulements non miscibles, partiellement miscibles ou entiérement miscibles. Plusieurs
équations d’états peuvent étre implémentées.

Le probléme non linéaire est résolu & chaque pas de temps a 'aide d’une méthode de
type Newton. Chaque itération de Newton nécessite la résolution d’un systéme linéaire.
Celui-ci est résolu par une méthode itérative de Krylov (en général GMRES [I1]) précondi-
tionnée. Le mauvais conditionnement de systémes rencontrés rend nécessaire le choix d’une
méthode de préconditionnement robuste. La méthode CPR-AMG [10], 8, [12], qui combine
un multigril le algébrique pour le bloc de pression avec une méthode de Jacobi par bloc
pour la matrice compléte, a fait ses preuves dans des applications similaires.

La convergence de la méthode de Newton est utilisée pour adapter le pas de temps :
celui-ci est augmenté (d’'un facteur 1.2) si les itérations ont convergé dans le nombre d’ité-
rations demandé, et réduit (de moitié) en cas d’échec de la convergence.

1.2 Le code

Le code est développé en Fortran 2003 pour le coeur de calcul, avec une structure en
Python qui permet de lire et écrire les données de simulation, et de piloter la boucle en
temps. Les deux parties sont liées par une interface C++, pybind11.

Le code est parallélisé a I'aide de MPI. Les systémes entiérement couplés sont assemblés
et résolus en paralléle avec une couche de cellules fantomes. Cette stratégie permet un
assemblage local des systémes discret et minimise la quantité de communications entre les
rangs MPI.

Le solveur non linéaire de type Newton est implémenté en Fortran.

La résolution du probléme linéaire fait appel a la bibliothéque PETSc [I], 2], qui permet
un vaste choix de méthodes de résolution et de méthodes de préconditionnement sur des
architectures paralléles. Le multigrille algébrique est 1’algorithme Boomer AMG provenant
de la biblitohéque Hypre [5]).

En sortie, les résultats du calcul sont stockés dans un fichier par processus MPI et
par pas de temps d’écriture, a l'aide de la routine numpy.savez. Ils peuvent ensuite étre
convertis en un format lisible par les logiciels de visualisation, tels que Parvaiew.

Le code est sous licence CeCILL v2.1 / GNU GPL V3

2 Les cas d’étude

Le choix d’un cas représentatif est I'un des points les plus déterminants de ’analyse de
performance, et repose sur une bonne communication et la compréhension des besoins des
porteurs et utilisateurs du code. Un bon choix réside dans le fait que le cas doit étre a la
fois

— économe en temps et en ressources, afin d’avoir un temps de restitution et une

consommation d’heures de calcul raisonnables


http://www.mcs.anl.gov/petsc

— le plus proche possible d'un cas de production, en terme de nature et quantité de
calculs et d’utilisation du matériel, afin d’obtenir des résultats d’analyse pertinents.

2.1 Le cas doublet (monophasique)
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FIGURE 1 — Typique doublet géothermique qui consiste en une boucle fermée avec un puits
de production chaud (rouge) et un puits d’injection froid (bleu). L’injection d’eau froide
conduit a I’épuisement progressif et temporaire de la ressource & I’échelle locale du doublet.

Le cas doublet sur grille cartésienne, un premier cas simple, a été fourni dans un premier
temps. Il consiste en I'injection d’eau froide dans un réservoir d’eau chaude, tel qu’illustré
dans la figure [I} Le modéle contient une seule phase, 'eau & 1’état liquide, qui n’est pas
sujette a I’évaporation, donc pas d’apparition d’une phase gazeuse au cours de la simulation.

Le modéle comporte une géométrie simple, et un maillage structuré. Il comporte environ
98000 inconnues.

Il a permis d’obtenir les premiers résultats, et une premiére idée des performances.

2.2 Le cas diphasique

Un deuxiéme cas plus complexe a été choisi par la suite. Il s’agit d’un modéle diphasique
décrit dans [I3], avec une possible apparition de phase et la prise en compte d’un réseau
de fractures, sur un maillage non structuré.

Plusieurs maillages de tailles différentes sont fournis, ce qui permet une meilleure com-
préhension de la scalabilité. Les différents maillages sont de tailles : 450K, 800K, 1500K,
3M et 6M éléments. Ces différentes tailles de maillage se traduisent en systémes linéaires
dont le nombre d’inconnues est indiqué dans le tableau

Le modéle décrit précédemment sera appelé dans la suite diphasique (1). 11 se décline
en une variante appelée cas diphasique (2), avec des différences au niveau des perméabilités
et des conditions aux bords. Ce second cas permet I'apparition de gaz dés le début de la
simulation, ce qui provoque des difficultés pour le solveur non linéaire, qui va diverger et
contraindre la réduction du pas de temps. Ce phénoméne n’apparait que plus tard dans
le cas initial, et son étude aurait nécessité beaucoup plus de ressources sur les moyens de
calcul disponibles.



F1GURE 2 — [lustration du réseau de fractures dans le cas diphasique test-Xingl7

Taille (nombre de cellules) | nombre d’inconnues
450K 1.6 x 10°
800K 2.9 x 10°
1500K 5.5 x 10°

3M 1.1 x 10°
6M 2.2 x 10°

TABLE 1 — Nombre estimé d’inconnues pour chaque taille de maillage, cas diphasique

3 La mesure des performances

L’analyse de performance dont les résultats sont résumés dans ce document met en
oeuvre un certain nombre d’outils et de méthodes qui sont briévement présentées dans
cette section.

3.1 Outils

JUBEEl est un environnement de benchmarking qui permet d’automatiser les routines
de test. Il permet de réaliser des tests multiparamétriques robustes et reproductibles en
en maitrisant toutes les étapes : de la récupération des sources, la paramétrisation, la
définition de I’environnement, la compilation, I’exécution, a la récupération de résultats
clés. L’interface de I'outil se base sur un script XML pouvant intégrer des blocs en Python.

Score-P and Scalascaﬂ,El La suite constituée par Score-P [7] et Scalasca [6] permet de
collecter et visualiser des mesures de performance sous forme de profils et traces d’exécu-
tion d’un code paralléle, permettant d’identifier les temps passés dans chaque routine, et au
niveau de chaque rang MPI ou thread OpenMP. Ces outils se basent sur I'instrumentation
automatique du code a la compilation. Ils sont pertinents pour étudier le comportement

1. http://wuw.fz-juelich.de/ias/jsc/EN/Expertise/Support/Software/JUBE/JUBE2/ _node.html
2. https://www.vi-hps.org/projects/score-p
3. http://scalasca.org
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paralléle du code et identifier les déséquilibres de charge et la raison de ces déséquilibres.
Cependant, I'instrumentation peut introduire un sur-cott sur les temps d’exécution et ’uti-
lisation de la mémoire, et ainsi fausser les résultats. Parfois méme une utilisation experte
ne suffit pas a réduire ce sur-cofit.

VTune, AdvisorE] Ces outils permettent un profiling plus fin du code, allant jusqu’au
niveau des boucles, des instructions, voire des instructions assembleur. Cela en fait de trés
bons outils pour analyser les performances au niveau d’un noeud, identifier les instructions
les plus cofliteuses, optimiser les boucles et améliorer la vectorisation. Ces outils se basent
principalement sur ’échantillonnage, ce qui, sauf cas pathologique, ne produit pas de sur-
cott.

Darshan[ﬂ permet d’analyser et tracer les accés aux disques et fourni plusieurs informations
concernant les temps, les volumes et la nature des appels des entrées — sorties.

3.2 Meéthodes

L’instrumentation manuelle : Bien que limité et intrusif, cela reste le moyen le plus
fiable et précis pour surveiller les temps passés dans les différentes parties du code.

L’étude de scalabilité : La scalabilité forte (taille du probléme constante, on augmente
n, le nombre de CPUs), et la scalabilité faible (taille du probléme augmente proportion-
nellement & n) sont deux indicateurs différents de efficacité de la parallélisation du code.

La scalabilité sur n rangs (resp. noeuds) par rapport a 1 rang (resp. nceud) peut s’ex-
primer par deux indicateurs différents :

T(1

Le speedup (ou facteur d’accélération) S(n) = TE)), ou T'(p) est le temps écoulé
n
pour 'exécution du programme sur p processeurs;

T(1
(1) = &, qui est par définition entre 0 et 1.
nT(n) n

L’efficacité E(n) =

L’étude mémoire vs CPU : Le test de limitations « mémoire vs cpu » consiste a
comparer les temps d’exécution, & nombre de rangs MPI égal, sous deux configurations
distinctes, le mode « regroupé » et le mode « éparpillé ». Dans les deux cas, on utilise la
moitié des coeurs disponibles sur un nceud de calcul, qui est généralement composé de deux
sockets.

— Dans le mode « regroupé », on utilise tous les coeurs d’un socket et le deuxiéme

socket est vide.

— Dans le mode « éparpillé », on répartit les rangs équitablement entre les deux sockets.

La différence des temps d’exécution entre les deux modes nous renseigne sur l'effet de
la bande passante mémoire sur les performances. Ainsi, si le mode « regroupé » est sensi-
blement plus lent, cela dénote d’une bande passante saturée, et donc d’'un comportement
limité par les accés mémoire (ou « memory bound »). Si le mode « regroupé » a un temps
d’exécution proche du mode »éparpillé », la bande passante mémoire n’est pas saturée, et
le code est donc limité par la vitesse de calcul du CPU (ou « CPU bound »).

L’indice qui sera affiché en résultat de ce test dans la suite de ce document est le
sur-coiit, en %, du cas « regroupé » par rapport au cas « éparpillé ».

4. https://software.intel.com/en-us/intel-vtune-amplifier-xe
5. https://www.mcs.anl.gov/research/projects/darshan/


https://software.intel.com/en-us/intel-vtune-amplifier-xe
https://www.mcs.anl.gov/research/projects/darshan/

Vectorisation et FMA Afin d’évaluer 'efficacité de I'utilisation des fonctionnalités of-
fertes par les processeurs en termes de vectorisation et de l'utilisation du « FMA » (en
anglais « fuse-multiply-add », c’est & dire la fusion d’une addition et d’une multiplication
en une opération) , il est possible de désactiver ces deux fonctionnalités a la compilation,
et ainsi avoir une base de comparaison.

L’indice d’efficacité qui sera affiché en résultat de ces tests dans la suite du document est
I’accélération, en pourcentage, lorsqu’on active ’option, par rapport a 'option désactivée.

3.3 Mise en place des tests

Avant de présenter les résultats de maniére synthétique, il est intéressant de dire
quelques mots sur les hypothéses initiales, la préparation du code et la plate-forme de
benchmarking automatisée, et les premiers tests qui ont permis de converger vers une
analyse pertinente.

Une analyse dans le cadre du projet H2020 EoCoE| a permis de réaliser un premier
script JUBE intégrant la compilation et ’exécution automatiques du code avec différents
outils de mesure de performances, et différents modes de compilation.

Ce travail et ses résultats ont constitué une base pour 'analyse que nous sommes
sur le point de présenter. Le script JUBE a d’abord été adapté a la nouvelle version
du code ComPASS qui est passé entre temps d’'un code pur Fortran a un code hybride
Python/Fortran/C++, et les nouvelles versions des différents outils de mesure de perfor-
mances mis en place.

De nouvelles fonctionnalités ont ensuite été ajoutées, pour permettre de contréler dif-
férents paramétres au niveau du code, des solveurs, de la compilation, du cas d’usage et de
I’exécution. Cela comprend entre autres :

— le choix de la branche git ou des sources a copier;

— dans les sources, le controle des paramétres des solveurs linéaire et non linéaire

(nombre d’itérations max, tolérance, ...);

— le contréle des options de compilation, les options d’optimisation, le choix du com-

pilateur ;

— lintégration des outils d’analyse de performance VTune et Advisorlﬂ;

— le choix des cas test, de la taille du maillage, du temps de simulation final, et les

intervalles des E/S;

— la configuration des scripts d’exécution : le nombre de noeuds et de rangs MPI, la

queue d’exécution, ...;

— la possibilité de lancer simultanément plusieurs cas de tailles différentes sur plusieurs

configurations différentes, pour des études de scalabilité par exemple.

Quelques instructions ont également été ajoutées & différents endroits dans le code
ComPASS afin de mesurer sans sur-coiit les temps d’exécution des différentes parties et
différents calculs. Ces modifications n’ont pour l'instant pas été reportées dans la branche
principale du code.

Le super-calculateur utilisé pour les tests est la machine Jureca (Jilich Research on
Ezascale Cluster Architectures) située au Centre de Recherche de Jiilich en Allemagne, dans
sa configuration d’avril 2017. La machine compte 1872 noeuds, chaque noeud comporte
deux processeurs, avec chacun 12 coeurs Intel E5-2680 v3 Haswell CPUs a 2.5GHz, et
chaque noeud posséde 128 Go de mémoire.

6. Un probléme lié & l'absence de la table des symboles a la compilation en -g a été résolu grace a
I'option CMake -D CMAKE_STRIP=0FF


https://www.eocoe.eu/

4 Performances générales

Cette partie aborde les résultats généraux, et les premiers profils d’exécution, sur 2
noeuds de calcul, soit 48 cceurs physiques, pour deux cas choisis : le cas doublet, et le cas
diphasique 3M.

Meétrique cas doublet | cas diphasique 3M
Temps Total (s) 48 4196
E Temps E/S (s) 9.65 1.98
s} Temps MPI 18s (35%) 860s (20%)
O [ Mémoire vs CPU 10% 23%
Déséquilibre de charge 28% entre 8 et 15%

TABLE 2 — Résultats globaux de ’analyse de performances pour le cas doublet (98k incon-
nues) et le cas diphasique 3M (1.1M inconnues) sur 2 nceuds, soit 48 coeurs

4.1 Le cas doublet

Le temps d’exécution du cas doublet varie beaucoup d’une exécution a ’autre, entre
40 et 53 secondes (le temps rapporté dans la Table [2| correspond a une valeur moyenne).
Cette variation, comme on le verra au chapitre [7], est due aux variations des temps d’acces
aux disques, ou temps d’entrée/sortie en d’autres termes, qui occupent dans le cas présent
prés de 10 secondes.

Le temps des communications est trés significatif, occupant 35% du temps d’exécution,
dont 28% sont dus aux déséquilibres de charge, causant des temps d’attente lors des étapes
de synchronisation. Ces déséquilibres sont diis & I’étape d’initialisation, lors de laquelle seul
le processus 0 géneére et partitionne le maillage régulier, au niveau des entrées/sorties, mais
aussi au niveau du solveur.

L’étude « mémoire vs cpu » décrite au paragraphe [3.2] montre un comportement lége-
rement limité par la bande passante mémoire.

Others [72.976 5]
fluw: :flux_darcyflux_cell [32,704 5]

solvepetsc...c_kspsolve [35.722 5]
MPI_Init [40.517 s]
MPI_Barrier [45.2 5]

MPI_lrecy [47.777 5]

solvepets..mgpcsetup [372.753 5]

pybind... ode)2] [50.998 5]
MPI_lsend [63.733 s]

solvep...etampi [72.221 s] MPI_Waitall [258.457 s]

loisthe...compute [86.107 5]

jacobian:...ian_schur [108.129 5]
solvepetsc::.. Itiplicative [192.342 s]

jacobian::jac...ga_bigsm_cell [L37.468 s]
MPI_Allreduce [155.42 s]

FIGURE 3 — Profil Scalasca/Vampir du cas doublet sans écriture des résultats

L’étude Scalasca permet d’obtenir le profil détaillé dans la figure L’écriture des
résultats est désactivée dans ce cas, le temps des E/S devient alors négligeable et le temps



d’exécution est stable, égal & 39 secondes. Sur la figure, les temps affichés sont les temps
CPU, autrement dit le cumul des temps pour chacun des 48 processus MPI, ce qui explique
les valeurs bien plus importantes.

Sans surprise, 'on y voit un temps d’exécution dominé par les temps de communi-
cations MPI, en rouge. Les communications individuelles asynchrones, que représentent
MPI_Isend, MPI_Irecv et MPI_Waitall, ou collectives (MPI_barrier et MPI_AllReduce),
y sont prédominantes et représentent un peu plus de 30% du temps total. Ces fonc-
tions sont appelées principalement par le préconditionneur et le solveur linéaires, qui
sont des routines de la librairie PETSc, mais également par une fonction de synchroni-
sation des points « fantémes » a la fin de chaque itération de Newton. Les temps mesurés
des autres routines n’incluent pas les temps MPI. En téte de ceux-ci, on retrouve le pré-
conditionnement du probléme linéaire (solvepetsc_cpramgsetup, plus de 20%), suivi du
solveur linéaire (solvepetsc_cpramgapply_p_multiplicative environ 10%) et des deux
routines composant le calcul de la jacobienne (jacobian_compute_biga_bigsm_cell et
jacobian_schur), pour un total de 15%.
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FIGURE 4 — Trace Scalasca/Vampir représentant une itération de Newton du cas doublet,
suivant le méme code couleur que la figure |§|

La figure [4 représente un extrait de la trace d’exécution, au cours d’une itération de
Newton. L’axe horizontal est le temps, et chaque ligne représente un processus MPI. Cette
représentation donne une idée plus détaillée du comportement paralléle et des interactions
entre les processus, et permet une analyse visuelle des déséquilibres. On peut y identi-
fier les trois parties principales décrites plus haut, et y remarquer le grand nombre de
communications appelées depuis le solveur et son préconditionneur.

Il apparait au bout de cette étude que ce cas n’est pas représentatif d’une bonne utili-
sation du code, du solveur en termes de taille par rapport a la configuration choisie, et de
fréquence des E/S. Les résultats obtenus donnent toutefois une bonne idée du fonctionne-
ment du code, et permettent déja d’en repérer les points critiques.



4.2 Le cas diphasique

Le cas diphasique 3M sur 50 années simulées et sur 48 cceurs de calcul s’exécute en
70 minutes. Les E/S affichent un bien meilleur débit, et occupent un temps négligeable.
Une analyse plus détaillée en est fournie au chapitre [7] Le temps de communication est
moins important dans ce cas d’utilisation, occupant 20% du temps total. Ce temps MPI
se retrouve toujours principalement au niveau des solveurs et préconditionneurs PETSc.

Il n’a pas été possible d’obtenir des mesures Scalasca exploitables, essentiellement &
cause du grand nombre d’appels MPI qui surcharge la mémoire lors de la collecte de la
trace, il est donc difficile d’obtenir une estimation du taux de déséquilibre du code. Celui-ci
semble se situer entre 8 et 15%.

B calcul Jacobienne (13.1%)
B calcul flux de Darcy (1.5%)
lois thermo-hydro (4.2%)

B préconditionnement {11.6%)

B solveur lingaire (63.4%)

B calcul du résidu (0.6%)
Initialisation (2.7%)

FIGURE 5 — Profil d’exécution du cas diphasique sur 48 coeurs, par instrumentation manuelle

Le profil d’exécution est obtenu, cette fois, a I'aide d’une instrumentation manuelle des
différentes parties d’intérét. Les communications ne sont pas mesurées indépendamment
des régions du code qui les appellent. Le résultat, présenté sur la figure [5| montre un temps
d’exécution dominé par le solveur linéaire qui en occupe prés des deux tiers. Il est suivi par
I'assemblage de la matrice (Calcul Jacobienne) et le préconditionnement. Ce comportement,
conforme a ce qui est attendu dans ce genre de probléme (la complexité du solveur linéaire
est supérieure a celle de ’assemblage, et doit donc dominer pour des problémes de grande
taille) est plus représentatif que le cas précédent.

En ce qui concerne les performances au niveau du nceud, I’étude « mémoire vs cpu »
permet d’identifier un comportement plus « memory-bound », c’est & dire limité par la
bande passante mémoire. Cela peut s’expliquer par plus d’accés mémoire, car les données
dans ce cas sont de multiples fois plus grandes que dans le cas précédent. Le maillage éga-
lement, n’étant plus régulier, peut étre la raison de plus d’indirections des accés mémoire.
Le résultat détaillé de ce test est affiché dans le tableau [3] Le solveur est la partie la plus
impactée par la bande passante mémoire, avec un ralentissement de 37%.

calcul total | jacobienne | flux Darcy | lois t-h | précond. | solveur
6 rangs par socket 3190 s 501 s o7 s 169 s 458 s 1939 s
12 rangs par socket 4009 s 552's 61 s 172 s 487 s 2655 s

’ Ralentissement ‘ 26% ‘ 10% ‘ ™% ‘ 1.5% ‘ 6% ‘ 37% ‘

TABLE 3 — Le test « mémoire vs cpu » détaillé pour les différentes régions mesurées, pour
le cas diphasique 3M sur 48 cceurs.
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Enfin, 'analyse de la vectorisation et le FMA ne montre pas de gains diis & ces fonc-
tionnalités. Cette analyse ne concerne que les parties du code compilées au moment de
I'installation de ComPASS, et ne prend pas en compte les routines des librairies externes,
telles que le préconditionnement et le solveur, puisque PETSc est en général déja installé
sur les super-calculateur.

5 Scalabilité

Une large étude de scalabilité a été réalisée pour le cas diphasique. Nous exposons ici
les résultats de scalabilité intranodale, c’est & dire de 1 & 24 coeurs au niveau d’un nceud
de calcul, et la scalabilité internodale, de 1 & 16 nceud de calcul (de 24 & 384 cceurs).

Cette étude permet d’étudier le passage a I’échelle du code sur un nombre croissant de
processus MPI, et d’identifier par la méme occasion la configuration idéale (en termes de
nombre de processus et utilisation du moyen de calcul) pour une taille de probléme donnée.

Les mesures ont été effectuées globalement pour le temps de calcul total, et en détail
pour chaque partie d’intérét dans le code a 'aide de I'instrumentation manuelle. Les tests
ont tous été réalisés sur JURECA.

5.1 Scalabilité intranodale

La scalabilité intranodale a été mesurée pour le cas 1500K, qui conduit & un systéme
linéaire avec environ 500 000 inconnues, sur des configurations de 1 & 24 coeurs, équitable-
ment répartis sur les deux sockets du noeud de calcul. L’efficacité est mesurée par rapport
4 la performance sur 1 coeur. Le choix du cas est dii & un soucis d’économie des heures de
calcul. Le résultat est présenté sur la figure [6]

40000 100%
35000 90%
80% o~
30000
70%
% 25000 © 60% === = calcul Jacohienne
3 20000 S 50% —— calcul flux de Darcy
Q
w & lois thermo-hydro
4 15000 g 0% S
£ 20% —— préconditionnement
£ 10000 — solveur linéaire
20%
5000 I . calcul total
10%
, Al m S m 5%
1 2 4 8 16 24 1 2 4 8 16 24
nombre de rangs nombre de rangs

FIGURE 6 — Scalabilité forte intranodale détaillée pour le cas diphasique 1500K

Pour la taille du probléme considéré, le nombre d’inconnues par coeur devient inférieur
a 100 000 & partir de 8 coeurs, et tombe & 20 000 pour 24 coeurs. Dans ces conditions, les
routines qui ne comportent pas de communications (celles qui contribuent au calcul de la
Jacobienne) présentent une scalabilité qui reste supérieure & 70%, mais la préparation du
préconditionnement (rappelons qu’il s’agit d’'une méthode multi-grille algébrique) tombe
rapidement en dessous de 60%, et ne dépasse pas 40% sur le noeud complet. Le calcul total
est & 70% d’efficacité pour 8 coeurs, et autour de 60% pour 24 coeurs, ce qui est acceptable.
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5.2 Scalabilité internodale

L’étude de scalabilité internodale a été réalisée pour chaque taille du cas diphasique, de
450K a 6M éléments, sur des configurations allant de 1 a 16 nceuds de calcul, c’est a dire
de 24 a 384 coeurs.

Le meéme résultat est présenté ici dans la figure [7] sous 2 formes différentes : les deux
courbes de gauche représentent les temps d’exécution, et la courbe de droite représente
efficacité de la scalabilité par rapport aux temps sur 1 noeud (24 coeurs). Pour des raisons
de lisibilité, les temps correspondant aux deux plus grosses configurations (3 millions et 6
millions de tétraédres respectivement) sont sur une figure séparée des trois plus petites.

Scalabilité forte en termes de temps écoulé Scalabilité forte en termes de temps écoulé  Efficacité de la scalabilité par rapport & 1 nceud (24 coeurs)

pour les cas 450K, 800K et 1500K pour les cas 3M et 6M pour les cas 450K & 6M
< 110%
& < 100%
& o 0%
P 80% — 450K
OQQ S 70% — 800K
2 & & v g
;), P % @ 60% 1500K
2 S S 5% —_— 3M
§ § ¢ g 4om — &M
\_’_ W 30%
Q)§ \_——— Q}Q@ 2
10%
Q Q 0%
24 48 96 192 384 24 48 96 192 384 24 48 96 192 384
nb coeurs nb coeurs nb coeurs

FIGURE 7 — Scalabilité du cas diphasique, pour différentes tailles de maillage

L’on remarque que, comme prévu, 'efficacité de la scalabilité augmente en fonction
de la taille du probléme. Ainsi les résultats pour les plus petits cas, en dessous de 1500K
donnent des scalabilité assez faibles (en dessous de 50% dés que 'on dépasse les quatre
noeuds). Le cas 3M a une scalabilité correcte jusqu’a 96 cceurs, et la scalabilité pour le cas
6M est excellente jusqu’a 96 coeurs, correcte jusqu’a 192 cceurs, puis se détériore fortement
au dela.

Les écarts de performance entre les différentes tailles de probléme laissent penser que
les performances dépendent aussi des particularités des maillages.

9000 1.2
8000 11
7000 IS
- 6000 0.9
e < 08 = Calcul Jacobienne
2 5000 15
<] W 07 ——— calcul flux de Darcy
2 =
‘0 4000 § 06 lois thermo-hydro
£ 3000 5 05 —— préconditionnement
<] : inéai
= 000 — solveur linéaire
0.4
calcul total
1000 . . . 03
0 -_— e == 0.2
24 48 96 192 384 24 48 96 192 384
nombre de rangs nombre de rangs

FIGURE 8 — Scalabilité forte internodale détaillée pour le cas diphasique 3M
Comme le montrent les résultats détaillés pour le cas 3M, figure [§] la scalabilité du

calcul total est trés dépendante de la scalabilité du solveur. Celui-ci trouve un régime
idéal sur 48 coeurs, produisant une hyperscalabilité sur cette configuration, puis affiche une

12



scalabilité supérieure a 90% sur 96 coeurs, avant de perdre fortement en efficacité au dela.
Des mesures faites par ailleurs (voir le paragraphe , montrent que la perte d’efficacité est
accompagnée par une augmentation des temps de communication MPIL.

Cela est cohérents avec les recommandations PETSCE], qui prévoient une détérioration
des performances du solveur KSP en dessous d’un certain nombre d’inconnues par rang.
Il faut en effet une charge de travail assez conséquente pour chaque processus afin que
le temps de calcul 'emporte sur les temps de communication. PETSc recommande un
minimum absolu de 10 000 inconnues par rang, et de préférence 20 000 inconnues ou plus.

Dans notre cas d’utilisation, le cas 3M génére un systéme linéaire qui comporte environ
1.1 x 10% inconnues. Le minimum recommandé est donc atteint sur 96 coeurs, avec environ
11500 inconnues par cceur, et franchi au dela.

Le préconditionnement, qui dépend également entiérement de la librairie externe PETSc,
est le moins scalable des routines mesurées. Il est important de souligner que les systémes
linéaires résolus lors de ces simulations sont mal conditionnés, donc difficiles a résoudre
(nous reviendrons sur ce point au paragraphe @ En conséquence la méthode de précon-
ditionnement mise en oeuvre (CPR-AMG [10, 12]) a été choisie pour sa robustesse (voir
Table , méme si sa scalabilité paralléle est plus faible que d’autres méthodes comme Ja-
cobi par bloc. Cela explique en grande partie les efficacités relativement modestes qui sont
observées.

Par contre, le calcul des jacobiennes est une partie parfaitement paralléle, ne faisant
appel a aucune communication, griace aux choix d’une décomposition avec recouvrement
comprenant des cellules fantomes. Cela en fait une partie trés bien scalable.

6 Performances numériques

Ce chapitre aborde les aspects numériques des tests présentés jusque la sur le cas
diphasique. Cela inclut les comportements du solveur linéaire, appelé dans la suite KSP
d’aprés la terminologie de PETSc, et du solveur non linéaire de Newton.

Comme expliqué dans le chapitre [2] le cas diphasique a été testé sous deux variantes qui
différent au niveau des propriétés physiques et des conditions au bord. Ces deux variantes
ont un comportement similaire en termes de scalabilité et de proportions au niveau des
profils d’exécution, mais elles différent au niveau des performances numériques (et donc
également au niveau des temps d’exécution), et il sera pertinent dans ce chapitre de les trai-
ter séparément. Cela permettra de mettre en évidence des problémes différents et suggérer
des solutions efficaces.

La variante du cas diphasique étudié dans les chapitres précédents sera nommeée “cas
diphasique (1)”. Nous ferons référence a la deuxiéme variante sous le nom de “cas diphasique
(2)”.

Les métriques étudiées ici sont :

7. PETSc FAQ http://www.mcs.anl.gov/petsc/petsc-3.2/docs/faq.html#slowerparallel
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métrique description

Npdt le nombre de pas de temps réussis

TNéchec Newton | 1€ nombre de pas de temps ot le solveur non-linéaire n’a pas convergé

Niter Newton le nombre d’itérations du solveur non-linéaire de Newton, des pas de
temps qui convergentﬁ

TNéchec KSP Le nombre d’itérations du solveur non linéaire qui ont échoué a cause
d’un défaut de convergence du solveur

Niter KSP Le nombre d’itérations du solveur linéaire KSP calculés

Niter KSP utile | Le nombre d’itérations du solveur KSP, ne prenant pas en compte les pas
de temps non convergés

Ces métriques varient en fonction de la taille du probléme, il sera donc pertinent de
les présenter pour chaque taille. Par contre elles ne varient que légérement en fonction du
nombre de rangs MPI, et de maniére non corrélée a ce nombre, avec un aléa qui peut aller
de 5% a 20%. Cela peut étre dii aux différences introduites lors du partitionnement du
probléme. Les résultats seront donc présentés avec une approximation de 20%, indépen-
damment du nombre de rangs MPI.

6.1 Le cas diphasique (1)

Les résultats numériques de ce cas sont synthétisés dans le tableau [

cas Npdt | Teéchec Newton | Tliter Newton | "léchec KSP | Tliter KSP
450K 85 0 646 0 24935
800K 85 0 640 0 30695
1500K | 89 0 674 1 42221
3M 169 0 1010 26 77663
6M 444 0 1905 100 159056

TABLE 4 — Résultats de performances numériques, cas diphasique (1) sur 50 ans

Les nombre de pas de temps et d’itérations de Newton semblent stables et équivalents
pour les plus petits cas, sans aucun échec des solveurs Newton et KSP. A partir de 1500K,
nous observons une augmentation du nombre de pas de temps et d’itérations de Newton,
accompagnée par ’apparition d’échecs de convergence au niveau du solveur linéaire.

L’échec de convergence d’un solveur se produit est lorsque le nombre d’itérations maxi-
mum, défini dans le code, est atteint. Cela cause I’annulation du pas de temps en cours de
calcul, et la réduction du pas §t de moitié. Si le nombre de réductions du pas de temps
dépasse une limite fixée par I'utilisateur, le calcul s’arréte. Au contraire, lorsque le calcul
au niveau d’un pas de temps converge, le pas dt est doublé pour le pas de temps suivant
jusqu’a un maximum défini par 1'utilisateur.

Par défaut dans le code, la limite du nombre d’itérations pour les systémes linéaires est
fixée a 150 itérations. Le tableau[5] montre une augmentation du nombre moyen d’itérations
du solveur linéaire en fonction de la taille du probléme. Cette moyenne est toutefois faussée
par une lente progression du nombre d’itérations au début de la simulation (qui coincide

8. Cette métrique affichée par le code a la fin de la simulation est légérement inexacte, car la boucle en
temps incrémente une itération de Newton de trop par pas de temps. Le nombre exact devrait donc étre
le nombre affiché moins le nombre de pas de temps Cette correction est effectuée dans les résultats affichés
plus loin.
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avec I'augmentation progressive du pas de temps), comme on peut le voir, pour le cas 3M,
en bleu sur la figure [0

Cas Iters. Newton | Iters KSP
450K 7.6 44
800K 7.5 55
1500K 7.6 71
3M 6.0 87
6M 4.3 96

TABLE 5 — Nombre d’itérations moyen pour la convergence des solveurs, cas diphasique (1)
sur 50 ans

Pour les trois maillages de plus grande taille, nous pouvons augmenter la limite d’itéra-
tions maximum du solveur linéaire de 150 & 300. Les résultats correspondant sont résumés
dans le tableau [6] Les échecs de convergence, avec KSPitmax = 300 sont quasiment élimi-
nés, et le nombre de pas de temps et itérations de Newton devient quasiment équivalent
aux petits cas. Les temps d’exécution des cas 3M et 6M sont réduits, respectivement, de
32% et 57%.

Dans des cas plus problématiques, si la limite doit étre poussée plus loin, il peut étre
intéressant également de régler le paramétre « restart » de la méthode GMRES employée.
Mais il faut étre conscient qu’augmenter ce paramétre augmentera la mémoire nécessaire.

cas TNpdt | Meéchec Newton | Tliter Newton | Tléchec KSP | Tliter KSP
1500K | 85 0 651 0 39952
3M 86 1 661 0 55440
6M 88 0 701 1 73279

TABLE 6 — Résultats de
KSPitmax—300

performances numériques, cas diphasique (1) sur 50 ans, avec

Les figures ] et [I0] représentent 1’évolution du nombre d’itérations KSP et Newton pour
le cas 3M, a chaque appel de ces solveurs. On peut y identifier les échecs de convergence de
KSP dans le cas KSPitmax = 150 qui rallongent 'exécution. On peut également identifier
I’échec de convergence de Newton unique dans le cas KSPitmax = 300, avec une phase
correspondante sous forme de « creux » dans la courbe des itérations KSP, ou le solveur
linéaire a un comportement différent différent du reste de la simulation.

6.2 Le cas diphasique (2)

Les résultats numériques de ce cas sont synthétisés dans le tableau [7]

Dans ce cas, qui est exécuté dans les mémes conditions que le cas précédent, les solveurs
convergent en moins d’itérations. Ce cas nous intéresse particuliérement pour les échecs
répétés qui se produisent au niveau du solveur non linéaire. De telles phases de calcul
peuvent survenir également dans le cas diphasique (1) mais plus loin dans la simulation, il
est donc intéressant d’en étudier les performances.

Nous observons donc une dizaine d’échecs au cours des 50 années simulées, pour tous
les cas, a ’exception du cas 3M, qui affiche un plus haut taux de défaut de convergence.

15



200
180
160
140
120
100

80 B KSPitmax=150
KSPitmax=300

nombre d'itérations

60
40 L R
20

0
AT IR TS T NI AT S T SR TR TIPS

appels au solveur linéaire

FIGURE 9 — Nombre d’itérations pour chaque appel du solveur linéaire KSP, avant et aprés
la modification de KSPitmax. Pour le cas diphasique (1) 3M, sur 50 ans
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FIGURE 10 — Nombre d’itérations de Newton a chaque pas de temps, avant et apres la
modification de KSPitmax. Pour le cas diphasique (1) 3M, sur 50 ans

Ce nombre parait faible par rapport au nombre de pas de temps convergeants. Cepen-
dant, lorsqu’il y a convergence, celle-ci est atteint en trés peu d’itérations de Newton (cf.
tableau, tandis qu’un échec n’est déclaré qu’au bout de NewtonNiterMax = 40 itérations
de Newton.

Un simple calcul permet alors d’estimer la quantité de calcul que cela représente. Pre-
nons le cas 450K, 9 échecs du Newton représentent 360 itérations de Newton calculées,
soit prés de 2.5 fois plus que I’ensemble des itérations calculées dans les pas de temps qui
ont convergé. Cela se répercute sur le nombre total d’itérations KSP calculées niter ksp,
en comparaison au nombre d’itérations niier KSP utile affiché par le code & la fin de la simu-
lation, qui ne prend en compte que les pas de temps convergeants. De plus, I'examen de
I’historique de convergence sur quelques itérations ot la méthode e Newton ne converge
pas montre une stagnation des itérations qui se manifeste trés tot. Autrement dit, soit la
méthode de Newton converge en un petit nombre d’itérations, soit elle ne converge pas du
tout. La limite d’itérations du solveur non linéaire NewtonNiterMax = 40 semble donc trop
grande et inadaptée au probléme, pour ces phases de calcul ol le solveur non linéaire ne
converge pas toujours.

Des tests ont été réalisés en prenant de plus petites valeurs de NewtonNiterMax. Les
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cas TNpdt | Téchec Newton | Miter Newton | Tléchec KSP | Miter KSP | liter KSP utile
450K 52 9 148 0 18708 4277
800K 59 12 161 0 23252 5551
1500K | 51 8 154 0 20527 6447
3M 96 22 294 1 55391 13594
6M 56 10 284 0 45072 17954

TABLE 7 — Résultats de performances numériques, cas diphasique (2) sur 50
NewtonNiterMax = 40

cas Solveur de Newton | Solveur KSP
450K 2.8 29
800K 2.7 34
1500K 3.0 42
3M 3.1 46
6M 5.1 63

ans,

TABLE 8 — Nombre d’itérations moyen pour la convergence des solveurs, cas diphasique (2)

sur 50 ans

résultats sont résumés dans les deux tableaux [9) et [I0] pour un paramétre fixé a 10 puis 5.

Niter Newton

cas Npdt | Meéchec Newton | Tliter Newton | Tliter KSP | Tliter KSP utile Npds
450K 55 11 140 7700 3900 2.54
800K 61 12 168 10600 5800 2.75
1500K | 51 9 151 10300 6000 2.96
3M 99 22 262 23300 11500 2.65
6M 67 11 188 18500 10500 2.81

TABLE 9 — Résultats de performances numériques, cas diphasique (2) sur 50 ans,
NewtonNiterMax = 10

Nous obtenons donc de meilleures performances sur ce cas d’application, avec une
réduction considérable de la quantité de calcul (ici indiquée par le nombre d’itérations
KSP sur ’ensemble de la simulation njte; ksp) d’un facteur 2.3 pour NewtonNiterMax = 10
et d’un facteur 3 pour NewtonNiterMax = 5. Cela est confirmé par 'examen de la figure
qui représente le nombre total d’itérations linéaires pour les différentes valeurs du paramétre
NewtonNiterMax. On observe une nette réduction entre 40 et 10, puis une relative stabilité
entre 10 et 5.

Les temps d’exécution suivent la méme amélioration : Lorsque la limite d’itérations
maximum est fixée & 10, le temps d’exécution total est amélioré de 57% en moyenne.
Lorsqu’elle est fixée a 5, le temps d’exécution est réduit de 67%, soit trois fois plus rapide.

Ces améliorations sont valables pour toutes les tailles de maillage et toutes les configu-
rations testées. De ce fait, la scalabilité du code garde les mémes proportions.

Les nombres de pas de temps et d’échecs de Newton, pour ce cas, augmentent relative-
ment peu dans les deux scénarios. Ces échecs deviennent beaucoup moins cotiteux.

Une question naturelle & la suite de ce travail est de savoir si 'on peut proposer une
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cas TNipdt | Meéchec Newton | Miter Newton | Tliter KSP | Tliter KSP utile nite;lij%ton
450K 63 13 140 5791 3715 2.22
800K 65 13 160 7605 5171 2.46
1500K | 67 13 160 8401 5751 2.4
3M 115 28 269 17610 10747 2.34
6M 86 18 183 15157 9385 2.13

TABLE 10 — Résultats de performances numériques, cas diphasique (2) sur 50 ans,
NewtonNiterMax = 5

Number of KSP iterations function of the NewtonNiterMax

70000

nb ksp iterations

60000

50000

40000
a0
=10

30000 5

20000

10000 l

0
450K 800K

1500K 3M &M

NewtonNiterMax

FIGURE 11 — Nombre d’itérations KSP total en fonction de NewtonNiterMax, cas diphasique
(2) sur 50 ans

valeur par défauts pour ces paramétres numériques, les nombres maximum d’itérations
linéaires et non-linéaires.

Il convient d’étre prudent, et il n’est certain que les résultats précédent puissent étre

généralisés a tous les cas d’utilisation.

— La valeur limite NewtonNiterMax = 5 ne sera pas adaptée au cas diphasique (1)
par exemple, dont le solveur de Newton converge en moyenne en 7.6 itérations. Par
ailleurs une valeur de NewtonNiterMax = 8 ralentira l’exécution de ce cas de 10%
dans les phases ne produisant pas d’échecs de Newton. Une valeur par défaut entre
8 et 10 nous semble un bon compromis, sachant qu’il est prudent de mener des tests
appropriés sur un nouveau modeéle, et de controler le nombre d’échecs de Newton.

— Par contre, augmenter la valeur de KSPitmax au-dela de 150 ne pose pas de probléme.
La convergence de GMRES peut elle aussi passer par un plateau, mais ne présente
en général pas de stagnation.

L’adaptation de ces valeurs & un nouveau modéle devra certainement passer par une

phase d’expérimentation.
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7 Performances des entrées/sorties

Les écritures de données se font & I’aide de la routine Python de la bibliothéque Numpy
numpy . savez, dans des fichiers binaires indépendants par rang et par pas de temps d’écri-
ture. Théoriquement, il s’agit d’un moyen performant, qui évite les sur-cofits en temps
relatifs & la gestion d’un pointeur d’écriture unique ou diis & des accés concurrents.

Les performances mesurées, et résumées dans le tableau montrent un comportement
qui varie fortement selon la taille du cas étudié, le nombre de rangs et le nombre de pas de
temps d’écriture, allant du trés significatif au négligeable.

Métrique cas monophasique | cas diphasique 3M
temps E/S (s) 9.6 2
= Volume E/S (MB) 1290 10433
o Appels (nb) 634374 982956
Débit (MB/s) 134 5277
Acces E/S individuel (kB) 2.1 10.9

TABLE 11 — Résultats de 'analyse E/S pour les cas : doublet (98K inconnues, 30 pas
d’écriture), et diphasique 3M (1M inconnues, 10 pas d’écriture) sur 48 processeurs

Dans le cas doublet que nous avons étudié, une trentaine d’écritures sont effectuées
au cours de la simulation, ce qui, sur 48 processeurs, génére plus de 1400 fichiers. Nous
observons un temps d’E/S significatif et trés variable d’une exécution a I'autre, qui impacte
beaucoup le temps de simulation. Ce temps d’écriture varie de 4 & 16 secondes pour un
temps d’exécution total de 38 & 50 secondes. L.’étude Darshan pour ce cas montre un faible
débit des données. Cela s’explique par le grand nombre d’accés aux disques par rapport
au petit volume de données. Le coiit d’envoi du message devient alors trop grand par
rapport au cotit de transfert des données contenues dans le message. Ce temps est passé en
grande partie dans les accés en écriture, et particuliérement dans les opérations liées aux
méta-données des fichiers (figure , du fait de leur grand nombre.

La trace des E/S généré par Darshan ainsi que l'instrumentation manuelle montrent
un déséquilibre aléatoire des temps d’écriture au niveau des différents rangs, qui va du
simple au double, et qui se répercute sur les temps de synchronisation au niveau des
communications MPI suivantes.

Le cas diphasique étudié est configuré pour faire 5 écritures des données sur 50 années
simulées. Cela représente un rapport plus représentatif entre calculs et écriture. Toutes les
tailles de maillage montrent un temps E/S petit et raisonnable, qui devient négligeable
(<1% du temps total) pour les plus gros cas. la deuxiéme colonne du tableau [11] pour le
cas 3M montre un bien plus gros débit, di & de plus gros accés. Le déséquilibre entre les
processeurs est toujours présent, mais son ampleur est beaucoup moins importante par
rapport au coiit de calcul total.

Enfin, une routine de post-traitement permet de transformer les fichiers créers par
ComPASS dans un format accepté par Paraview (pour l'instant le format natif vtu / pvtu.
Cette opération est séquentielle et peu cotiteuse.

Références
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FIGURE 12 — Profil des entrées/sorties en % du temps total, en fonction du type d’acces,
généré par Darshan, pour le cas doublet sur 48 processeurs
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